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Reduzierung des Speicherplaizbedarfes von chromatographischen Daten

Einleitung

Durch die Verfiigbarkeit der Mikrorechentechnik werden kon-
ventionelle Gaschromatographen zu interaktiven Gaschromato-
graphen/Datensystemen ausbaubar. Neben der Steuerung des
Gaschromatographen lassen sich eine Vielzahl von MeBwerter-
fassungs- und MeBwertbearbeitungsaufgaben durch den Mikro-
rechner vornehmen. Bedingung fiir eine gezielte MeBwertbear-
beitung und Archivierung ist das Ablegen der MeBdaten auf ei-
nem Massenspeicher. Hierfir sind Floppy-disc-Speicher pri-
destiniert. Fiir kleinere Systeme lassen sich auch Kassetten-
magnetbandspeicher einsetzen, wobei die anfallende Daten-
menge haufig in Widerspruch zum vorhandenen Speicherplatz
geraten kann. Zur Reduzierung des Speicherplatzbedarfes bei
der Abspeicherung chromatographischer Daten in einem soge-
nannten ,,raw data file‘‘ werden aus den genannten Griinden nur
die Teile des Chromatogramms abgespeichert, die fiir das Chro-
matogramm signifikante Information beinhalten. Das Chromato-
gramm wird hierzu durch einen Polygonzug approximiert, der

ieses innerhalb zugelassener Fehlergrenzen reprisentiert. Ab-
gespeichert werden schlieBlich nur noch die Punkte des Polygon-
zuges als Wertepaar Retentionszeit: MeBwert. Zur Darstellung
des Chromatogramms auf einem Grafik-Bildschirm bzw. einem
anderen grafischen Ausgabegerit wird aus den abgespeicherten
Daten das darzustellende Chromatogramm generiert.
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Bild 1. Signalapproxima-
tion durch einen Polygon-
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Bild 2. Festlegung der
Approximationspunkie

(Fortsetzung von Seite 86)

[6] Hofmann, W.: Betriebliche Qualitiitsiiberwachung I; Qualitit und Ver-
antwortlichkeit. Lehrbrief. TH Karl-Marx-Stadt 1969.

[6] Autorenkollektiv: Qualititskontrolle — Qualititssicherung. Berlin: Ver-
lag Die Wirtschaft 1964.

[7] Hofmann, D.; Meinhard, R.; Reineck, H.: MeBwesen, Priiftechnilk, Quali-
tiatssicherung. Berlin: VEB Verlag Technik 1980.

[8] Horvath,L.; Nadai, B.: Praktische Qualititsbestimmung von TLebens-
1111jtteln mit Hilfe physikalischer Stoffeigenschaften. ATM (1969) 1, S. 18 bis

6.
[9] Priizisionskalorimeter. Firmenschrift VEB Junkalor Dessau 1981.

[10] Infralyt 9 ex. Firmenschrift VEB Junkalor Dessau 1983.

[11] Signalverarbeitung in ProzeBanalysatoren. Firmenschrift VEB Junkalor
Dessau 1983.

[12] Gichtgasanalyse. Firmenschrift Hartmann & Braun AG Frankfurt/Main
(BRD) 1980.

[13] Breier,J., u. a.: ProzeBidentifikation. Plaste und Kautschuk 27 (1980) 1,
5. 35 und 36. msr 7974

msr, Berlin 28 (1985) 2

Eingabe erster
Mefwert u (g)

Ly

~

k =
ml = Max
m2 = Min

Eingabe ndchster
Meliwert [=1+1

ml< m2 O e
j /

< =Rl

> Abspeichern des ;

Wertes u(l) 44

Bild 3, FluBdiagramm

1. Approximationsalgorithmus

Zur Approximation des Chromatogramms wurde eine aus der
EKG-Datenverarbeitung bekannt gowordene Polygonapproxi-
mation auf thre Bignung fiir die dargestellte Problematik unter-
sucht [1]. Bild 1 verdeutlicht den Grundgedanken. der Approxi-
mation. Das chromatographische Signal wird zu den Abtastzeit-
punkten ¢; beispielsweise durch eine Spannung u(f;) reprisen-
tiert. Mit ¢ wird der zulédssige Approximationsfehler bezeichnet.
Die Approximation des urspriinglichen Signals erfolgt nun so,
dafl der Polygonzug innerhalb der zuldssigen Fehlergrenzen
liegt, wodurch stets

fu(ts) — w*(l)| = ¢ e b ) (1)

gilt. Abzuspeichern sind nun nur noch die Eckpunkte des Poly-
gonzuges, die eine Untermenge der urspriinglichen Daten bilden.
Bei der Rekonstruktion eines Chromatogramms aus den redu-
zierten Daten werden die zwischen den Eckpunkten des Poly-
gonzuges liegenden Punkte iiber eine Geradengleichung berech-
net. Die Bestimmung der abzuspeichernden Daten wird anhand
des im Bild 2 dargestellten Ausschnitts von Bild 1 erldutert. Mit
dem MeBwert (k) sei ein Eckpunkt gefunden. Zum niichsten
Punkt w«(l) werden nun die Anstiege

u(l) + e — u(k)
W 2)

mit

gll, €) =

bzw.
u(l) — e — u(k)
gll, —¢) = R T e ol (3)
gebildet und mit den Vorgaben ml und m2 verglichen. Ist der
Anstieg ¢(l, €) kleiner als der vorgegebene Wert ml, wird ml
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Bilder 4. bis 11. Gegeniiberstellung der Chromatogramme aus urspriinglichen (unten) und reduzierten (oben) Daten
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durch den Wert g(l, ¢) ersetzt. Ist der Anstieg g(l, —&) gréBer
als der Wert m2, wird m2 durch g(, —e) ersetzt. Wie an Bild 2
leicht zu verfolgen ist, wird am Punkt u(m) die Bedingung
ml > m2 verletzt, weshalb zur Erfillung von (1) der Punkt
w(m — 1) als neuer Eckpunkt abzuspeichern ist. Eine zusam-
menfassende Darstellung des Verfahrens ist mit dem FluBdia-
gramm im Bild 3 gegeben.

2. Ergebnisse

Die Eignung des Verfahrens wurde anhand realer chromatogra-
phischer Daten untersucht. Zu diesem Zweck wurde ein Pro-
gramm erstellt, das auf einem Datenfile abgelegte chromatogra-
phische Daten liest, auf den Maximalwert normiert und auf einem
Grafikbildschirm zur Darstellung bringt. Diese urspriinglichen
Daten dienen zum Vergleich mit den im zweiten Durchlauf be-
stimmten reduzierten Daten, die in gleicher Weise dargestellt
werden. In den Bildern 4 bis 11 sind die grafischen Darstellungen
aus urspriinglichen und reduzierten Daten fiir verschiedene zu-
lissige Fehler ¢ gezeigt. Aus den Bildern wird deutlich, daB ohne
wesentliche Verschlechterung der Erkennbarkeit bzw. Auswert-
barkeit des dargestellten Chromatogramms mit einem Speicher-
platzbedarf von etwa 259, zu rechnen ist. Hine weitere Ver-
groflerung des zuldssigen Fehlers bewirkt eine zunehmend
schlechtere Darstellung und kann die Auswertbarkeit eines
solchen Chromatogramms unmdéglich werden lassen. Die Ab-
hingigkeit des Speicherplatzbedarfs fiir das untersuchte Chro-
matogramm vom Approximationsfehler ¢ ist im Bild 12 gezeigt.

sammenfassung

Vorgestellt wurden Ergebnisse zur Reduzierung des Speicher-
platzbedarfes von Chromatogrammen, die mit Hilfe einer Poly-
gonapproximation erreicht wurden. Der erforderliche Speicher-
platzbedarf wird durch den zulissigen Approximationsfehler
bestimmt, der jedoch gleichzeitig die Darstellungsgiite und die

Elekironisches Thermometer

0. Einleitung

Neben den klassischen Temperatursensoren, wie Widerstands-
thermometer, Thermoelemente und Quecksilberthermometer,
werden zunehmend auch Halbleiterfiihler eingesetzt. Im Bereich
von — 50 bis --150 °C kénnen Silizium-Dioden mit Erfolg ange-
wendet werden [1]. Im folgenden wird eine TemperaturmefBein-
richtung vorgestellt, die mit geringem Aufwand gute Ergebnisse
bringt und sich auf einfache Weise als BMSR-Gerit einsetzen
1a6t.

: Funktionsbeschreibung

Das elektronische Thermometer besteht aus den Baugruppen
Temperatursensor, Konstantstromquelle fiir Sensor, Referenz-
spannungserzeugung, Differenzverstirker und Leistungsstrom-
quelle fiir den Ausgangsstrom (Bild 1).

Zur Signalgewinnung wird folgender Effekt ausgenutzt: Wird
ein pn-Ubergang in FluBrichtung von einem konstanten Strom
durchflossen, so ist die FluBspannung linear von der Temperatur
abhingig [2]. Als pn-Ubergang wird eine Doppeldiode SAL 41
verwendet. Damit keine Eigenerwiirmung der Dioden auftritt,
wird ein Strom von 0,1 mA gewiihlt. Die erreichbare Span-
nungsinderung iiber den Dioden betrigt etwa 4 mV/K. Die
Konstantstromquelle besteht aus V7'1, VD 2,3 und R 5,6
(Bild 2). VD 3 dient zur Kompensation des Temperaturkoeffi-
zienten der Basis-Emitter-Spannung von V7'1 [3].

Mit der Referenzspannung wird die FluBspannung der Fiihler-
Dioden kompensiert. Sie betrigt etwa 1,6 V und wird durch
Spannungsteilung von VD 1 gewonnen. Mit R 7 1aBt sich die
Referenzspannung und damit der Nullpunkt genau einstellen.
Der Operationsverstérker 4 1 bildet die Differenz von Referenz-
spannung und FluBspannung der Fiihler-Dioden und verstirkt
sie um den Faktor 2,2. Der Verstirker 4 2 wandelt die Diffe-
renzspannung in einen eingeprigten Gleichstrom um. Mit R 14
kann die Verstirkung und damit der MeSBbereichsendwert einge-
stellt werden.

Die eingesetzten Kondensatoren mindern die Schwingungsnei-
gung der Operationsverstéirker.
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Bild 12. Abhiingigkeit des Speicherbedarfs fiir ein Chromatogramm vom Approxi-
mationsfehler &

Form des Chromatogramms selbst beeinflufit. Chromatogramme
mit wenigen Peaks benotigen zwangsliufig beim beschriebenen
Verfahren weniger Speicherplatz als Chromatogramme, die viele
Peaks enthalten. Die effektive Speicherplatzeinsparung wird
deshalb fiir verschiedene Anwendungsfille unterschiedlich sein.
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2. Konstruktive Losung

Der Temperaturfithler (Doppeldiode) befindet sich an der Spitze
des MeBeinsatzrohres und ist itber zwei isolierte Drihte mit dem
MeBumformer verbunden. Die Elektronik des MeBumformers
befindet sich auf einer runden Leiterplatte von 52 mm Durch-
messer. Die Leiterplatte ist in einem Anschluffkopf, Form B, aus
Plast nach TGL 9248 (VEB Thermometerwerk Geraberg) be-
festigt. Bild 3 zeigt das komplette Thermometer mit geéffnetem
Deckel.

Der elektrische Anschluf} erfolgt an 4 Klemmen, die sich mit auf
der Leiterplatte befinden. Fiir die Spannungszufithrung und fiir
die Weiterleitung des Ausgangssignals geniigen Kupferleitungen
von 0,5 mm Durchmesser. Die Stromversorgung itbernimmt ein
EMU-Netzgerit vom Typ SVG 5581.

3. Abgleich

Der Abgleich des Thermometers ist relativ aufwendig. Durch die
groflien Toleranzen der FluBspannungen und des Temperatur-
koeffizienten der Fiithlerdioden ist ein Abgleich ,,iiber alles* bei
der Thermometerherstellung erforderlich. Dazu werden zwei
thermostatisierte Wasserbéder mit unterschiedlichen Tempera-
turen (z. B. 30 °C und 90 °C) benétigt. Durch wechselseitigen
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Bild 1. Prinzipschalibild
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